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に等しい球の半径を Bohr半径 aoで測った値を rsとする.すなわち,(47T/3)(rsao)3- n-1.




































































































【^ 3 /打.2＼-2rsdrsI.1r恥du(αre Q(0)
7r2q21+(αrJ7T2q2)Q(0)





































O i - O
Q(1･rest)

















































































･,--8L(蛋)2f_三封<q<∞d3q〈ln(1+蒜 Q'0'(q,iu,)-蒜 Q'0'(q,iu))･ (19)
u≡qFlと変数変換LQ(0)(q,iqFL･)≡Qq(p)とおくと,















R(fL)= 1 -p tall-ll,〃
R(1)(p)
(20)の()内は以下のようになる.
























































































rslnrsのオーダーの項を導き出すため,q積分を0- 1と1- ∞ に分け,qが小さい領域での
積分を解析的に行なう.
亡〝- Egー 1+E'1/ー ∞.
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図 6:E32のEsa, Esむ, E,の入依存性
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遠藤 孝徳､堀内 雅史､高田 康民､安原 洋
ている.
定数項(-0･0938)も金属密度領域に適用すればやはり過大評価をまねく.上記の対数変数の置
き換えから生ずる変化を考慮し,正しい0(rs)の値(-0.020rs)を再現するように分母の形で定数
項を補正している.
rslnrsの係数0.0184を,0.0184/(1+brs)で置き換える操作も実質的に,金属密度での過大評
価を抑える役割を果たしている.
従来相関エネルギーEc(rs)に対して様々な内挿公式が提案されている.上記の高密度からの外
挿公式はrs展開を0(rs)まで正確に再現するばかりでなく,金属密度領域への単純かつスムーズ
な精度の良い外挿公式となっていることを強調したい.I
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